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Analyza dychu ako diagnosticky nastroj

@ PTR-MS, hmotnostna spektrometria s proténovou
prenosovou reakciou
e meranie nizkych koncentracii prchavych organickych
zloziek VOCs vydychovaného plynu

@ Analyza dychu

e neinvazivna diagnostickd metdda

e potencial v¢asne diagnostikovat rakovinu plic alebo
pazeraka

e vcasnym diagnostikovanim sa
moze poskytn(t skord liecha,
vdaka ¢omu mdézu byt
zachranené tisice Zivotov roc¢ne
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Profil vydychovaného vzduchu

@ koncentricie - Castica na miliardu, 1 ppb = 1 pug/kg, 107°

@ molekuli s pomerom molekulovej hmotnosti k naboju
od m/z 21 po m/z 230 = 210 zloZiek

@ m/z ako VOC s najsilnej$im zastipenim,
napr. m/z 42 ako acetonitril
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Analyzované data

@ profily pre 219 "zdravych”subjektov

e viacero vzoriek s Casovym odstupom
o kazda vzorka meranda minimalne tri krat

@ pre kazdy subjekt berieme len jeden reprezentativny
vektor vypocitany ako median z medidnov opakovanych

merani =
data v sebe zahtmaja variabilitu opakovanych merani

ZASUMENE DATA
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Klasifikacia zasumenych dat

@ analyza dychu ako diagnosticky nastroj
e neodmyslitelny vztah, rakovina plic a fajcenie

o klasifikacia "zdravych"dobrovolnikov na zaklade
fajCiarskeho navyku
o skupina faj&iarov, ntV) = 44
e skupina nefajiarov, n? =173
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Klasifikacia zasumenych dat

@ robustna formulacia metédy opornych bodov RSVM

o elipsoidalny model Sumu,
tzn. ze skuto¢na hodnota, nie vzdy aj namerana hodnota
je nejaky bod v Specifikovanom elipsoide

@ nie je nutny predpoklad typu rozdelenia pozorovanych dat,
predpokladame len konecnost momentov druhého radu

e ROBUST 2008 a ROBUST 2010
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Klasifikacia zasumenych dat

RSVM
@ hladame rozh. funkciu
g(x) = (w,x) + b
na zaklade

Specifikovanych elipsoidov
X € B(Xi7 zia 7)

m/z 79

@ X;, X; su stred a matica tvaru Sumu pre i-ty elipsoid

@ 7 je nastavitelny parameter hladiny zaSumenia,
v >0, v=0 bez Sumu

@ optimalizacna uloha sa riesi ako Gloha kénického
programovania druhého radu
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Klasifikacia zasumenych dat

pre rastici pocet vstupnych
premennych

@ profil vydychovaného vzduchu pre klasifikované subjekty
charakterizovany zvysujicim sa poctom VOCs
@ 2 VOCGCs, 3 VOCs, 4 VOCs, ..., 210 VOCs
e od najmenej vyznamych po Statisticky vyznamnejsie
e od najvyznamnejsich VOCs po menej vyznamné
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Statisticky vyznamné VOCs

o efektivnost zatriedenia subjektov podla sledovaného
znaku - Youdenov index

J = max.{Se(t) + Sp(t) — 1}

@ pre Vtz X
o Se(t) =1— FU(¢)
° Sp(t) = F)(t)

@ pretoze empirické distribucné funkcie niest spojité, odhad
J sa sprava velmi nepredvidatelne, obzvlast ked n") # n(?
= sme pouzili vyhladené odhady pomocou funkcie
Gaussovskych jadier
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Statisticky vyznamné VOCs
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o najefektivnejSie zlozky pre fajciarsky navyk
m/z 42 - acetonitril a m/z 79 - benzén
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Simulac¢na stidia

o klasifikacné pravidlo sme natrénovali na rovnako
zastlpenych skupinach,
26 fajciarov a 26 nefajciarov; 60% z nemej pocletnej
skupiny

@ na zvysnych subjektoch sme klasifika¢né pravidlo
vyhodnotili
18 fajciarov a 147 nefaciarov

o vysledky simulacnej stidie sme zobrali ako priemer pre
100-krat nahodne rozdelené jednotlivé skupiny subjektov
na trénovaciu a testovaciu skupinu
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Simulac¢na stidia

o Se=P(y=+1]y=+1) = Hpbel

schopnost klasifikatora rozpoznat pritomnost sledovaného
znaku v pozitivnej triede

o Sp=P(y=—1ly=—1) = Hpb=rl

nakolko klasifikator spravne zatriedi subjekty, kt. vlastnost
skutocne nenesi

o J=Se+ §p —1
efektivnost klasifikacie
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Simulac¢na stidia

Youdenov index

Youdenov index
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Dakujem za pozornost!
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